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Introducéao

Avangos recentes em recursos computacionais,
principalmente no que se refere a softwares voltados
para a éarea de farmacologia quimica, tém
possibilitado o desenvolvimento de um grande nimero
de técnicas denominadas, de uma maneira geral, de
Métodos de Modelagem Molecular, os quais sao
capazes de simular vérias atividades ou propriedades
de uma determinada droga, utilizando técnicas
conhecidas como: Correlagbes entre Estrutura e
Atividade (Q.S.A.R = Quantitative Structure Activity
Relationships), e Correlagbes Quantitativas entre
Estrutura e Propriedade (Q.S.P.R. = Quantitative
Structure Property Relationships)’. Dentre esses
avancgos, os indices topoldgicos tém encontrado
consideravel sucesso na previsdo de uma grande
variedade de propriedades fisicas, quimicas e
biolégicas®.

A técnica que utiliza esses indices, geralmente
chamados de descritores topolégicos, sdo numeros
ou combinacdes desses nilmeros derivados da
estrutura  molecular. O TOP, uma interface
computacional desenvolvida pelo grupo de quimica
tedrica da UFRuralRJ para calcular tais indices®, vém
sendo constantemente modificado com o propésito
de contemplar outros descritores, e acima de tudo,
adicionar novos mddulos de manipulacdo de calculos
que facilitem a interpretacdo dos resultados obtidos,
bem como combina-los, a fim de se melhorar as
correlagbes dos descritores com a atividade. Este
trabalho teve como objetivo melhorar o mdédulo
responséavel pelo desenho das estruturas e acima de
tudo, introduzir um componente (F1Book), para
organizacdo e manipulacdo dos resultados gerados
pelo TOP.

Resultados e Discussao

Em uma versdo mais atualizada do programa
TOP*"¢, foi melhorada a interface gréfica que permite,
independentemente de outros programas de
computador, elaborar o desenho das estruturas
moleculares. A linguagem de programacéao utilizada
foi o Delphi 6.0, tendo-se a preocupacéo de manter a
mesma metodologia utilizada no algoritmo anterior
(Clipper) no que diz respeito ao tratamento de dados
para a geracdo das subestruturas, e também com a
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opcdo de importar os arquivos com formato sybyl,
gerados por outros programas, como por exemplo, 0
PCModel. Nesta nova versdo foi implementado,
principalmente, um moddulo de célculo para
combinagdo dos descritores topolégicos gerados, de
maneira a se obter melhores correlagdes’. Este
moédulo assemelha-se a uma planilha de calculo com
toda a flexibilidade existente em planilhas existentes.
Esta melhoria no programa foi obtida através de um
componente existente no Delphi chamado de
F1Book. A dificuldade encontrada nesta nova
implementacdo foi com a importacdo dos dados que
sdo gerados pelo TOP. Os resultados gerados sdo
colocados em um componente denominado de
DBGrid que, a partir deste faz-se a exportacdo para o
F1Book, com a preocupacao de coloca-los dispostos
em colunas para faciltar a manipulagdo e/ou
combinacdo desses dados. A partir desta planilha,
com os resultados dispostos de forma adequada,
pode-se elaborar os gréaficos, que também, séo
gerados pelo programa TOP.

Conclusdes

A nova apresentacdo do programa tornou-se mais
amigavel ao usuério, facilitando a sua utilizagdo. O
componente F1Book se mostrou bastante versatil,
atendendo as expectativas. Devido a sua grande
semelhanca com o Excel (Microsoft Office), salvo
algumas excegbes, suas planilhas podem ser
trabalhadas de forma analoga as do Excel. Desta
forma, a combinagcdo dos descritores gerados pelo
TOP, se tornard algo mais simples e funcional.
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